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Minimum elv

Elw'] = [ v Avav
Keressiik szélséértékét 1™ szerint azzal a mellékfeltétellel, hogy
/1/;*zpdV =1

Funkciondlis derivalt (varigcid)

SF(c)
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Fe(r) +6c(7) = F(e() + [ * D ac(rav

A mi esetiinkben tekintsiik

Gly*] = /W‘thdV—)\ {/w*de—l}
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Kozelité megoldas

Ya(F,a, b, ...f)
Legyen v, 1-re normalt, ekkor
E(a,b,c.) = /¢;(F, a,b, .Y (F, 2, b, ...£)dV

Keressiik ennek mimimumat
OE OE
0

oo, .. =0
da of
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Tight-binding model

Legyen

Hari(F) = eiepi(F)

az “atomi” probléma megfoldasa.

Tekintsiik
1 =1 —
V(A = —= S R oy (F— R)
nk
VI 2
Bloch tétel
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Tight-binding model

W PV = %Z >R / O3(F— R)gn(F— Ro)aV

Rl R
a ﬁg — l% = R bevezetésével és valtozé cserével
[ av = 3 e [ oien(r - Rav
R
Csak az R = 0-t megtartva

/w:E(?)wn;(F)dv —1

Az energia

ER) = [V ()Y = Ze“ [ ei@fionr— Ryav

Groma Istvén, ELTE Kondenzalt anyagok fizikdja, Tight Binding mddszer 5/13



Tight-binding model

[ #@fienav = [ er@enpn@dv =

Az els6 szomszédot megtartva R = 3;

3
ER) = en+ 3 € [ oi(fipnlr - a)av

i=1

(3 = / (P Flipn(7 — 5)dV

3
(R = o 3 0 (4)
1D eset

En(K) = en -+ 7(a0) (€™ + e ) = ¢, + 2y(ao) cos(kao)
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Tight-binding model

(£1,+1,0)a/2, 3 = (+1,0,+1)a/2, a3 =(0,%1,+1)a/2
Adddik, hogy

kx kya k, k. k; k.
E(kx, ky, kz) = €s + 4v(a) (cosTa cos% +cos%acos%a + co s%a cos %a)

Groma Istvén, ELTE Kondenzalt anyagok fizikdja, Tight Binding mddszer 7/13



Tight-binding model

Két hullamfiiggvény

A teljes hullamfiiggvény

U= Cad,+ Cpbpyp
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Tight-binding model

izicids feltétel:
G[w*] = /LD*FIWdV - E; [/ vrwdV — 1}

Amely esetiinkben

= H, H, C, 1 S C
G(CA:CB):(CAva)< Hj;\ H';g )( C: )_EE(CA’Cb)( s 1 )( C;‘ )

Ahonnan
HAA HAB CA —F. 1 S CA
Egyszerii esetben

Haa  Hag G \_Eg [ Ca
Hag  Hps Cs K\ Cs
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ahol R = ma, + ma és d = (31 + 3)/3
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Grafén

(ibb kozelités: 3 elsé szomszéd ami a Ry = 0, —31, —a; celldban van.

Haa = Hpg = €0
Hag = Hga =0 Y e*F

R
Saa =S =1
Sap =Spa =0
ahol
Y = /soA(F)F/wB(F— d)dv
amivel
. f(k)
A= €0,
(v @)
ahol
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L) — € =+ |'yo|\/3+2coslza?1 +2coska, +2cosE(§1 — &)

N,

& = a(Vv3/2,-1/2) 3 = a(v/3/2,1/2)
by = 2r/a(1/V/3,-1) by =27r/a(1/V/3,1)
K =(2by + b1)/3 K' = (2b1 + b)/3
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E(K) = £2rhv|K|
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